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項を選択的に評錨しようとする方法が本稿で紹介する f連続時間量子モンテカルロ (Continuous-Time 
Quantum Monte Cぽ 10:CT-QMC)法」である.
強椙関電子系丹量子モンテカルロ法としては， Trotter分解と離散Stratonovich-Hubbard変換を用い
た Hirsch・.Fyeアルゴリズムが広く用いられてきた [1-5].実は，相互作用畏開を用いた CT-QMC法は
Trotter分割数無限大，すなわち連続車時揮の Hirsch-Fyeアルゴリズムと等留であることが示されてい






型がさミされ [7ぅ8]，見かけは少し異なるがこれと等舗な方法*3が2005年に Rubtsovらによって Hubbard


















z=苛 [ε一円 (1) 
と表される.ここで，A(ァ)= eTHoAe-THoは漬算子Aの相互作用表訴，TTは虚時需の時間瀬序演算子
である.表記を龍謀にするために，Hoに関する続計平均を

















ιr .1. r.i ¥ 企(qk)A(叫)
(はA再←〉H=2ら=Oγナf汽出刷q勧鮒k)' P(凶qむωk心) 土 1 亨了て(ρ到的叫(句協q弘州k. 一守亀邑 P 主釘Lかd川 k心) 品 白 P(ωq臥k心) 一¥ 町均恥削q弘判k) / 
(4) 
摂動次数の統計平均 (k)を考えてみよう
drkP(qk) = -/_ drl L l . dァ(P(qk-l)H1(rl) さt f:11-I， 
=信ムdr¥均一1仰 ))0=告か(何h的恥q弘山た
ここで，H1バ{ア寸)が周期 βの周期爵数であるとして票点がr1~にこなるよう全体を並進移動した.よって ， k 
と摂動項の統計平均の間に次の関係が或り立つ
(k) =-β(H1) • (5) 








z = J DftJ 'Dfバ f)ぅ S山 (6) 
と表される.ここでf百戸J'Dfは時開発展における全ての経路にわたる讃分を表す.ハミルトニアン
をH= Ho+H1と分離し，対応する作用をそれぞれ
品 =r dr 1ft ~_f + Ho(ft， f)lぅ 81= I dr H1(ft， f)， 




Tr e-So A(ft， f)
(Aio = --rn ー河口 う





He=乞εpσc;σcpσヲ HJ= I>=fん ，H，榊 =V2:叫ん÷βca)ヲ
p σσ 
Hu = Uninょう 伐σ=fJん (7) 
He. HJ. Hhyb， Hu ~まそれぞれ， c電子の運動エネルギー，不純物f電子のエネルギー準金.c-f i晃成
および、f電子関の屠所 Coulomb相互作用を表す.ここでは，簡単のため握成ちのp依存性を無読し，
実数とした.また， cσ = 2:p cpo-/ VNOは局所 c電子の消滅演算子，No は全搭子点数を表す.
多体効果の本嚢辻f電子にあるので，分配関数を経路襲分を用いて表し.c電子のトレースを或ると
z= Tre壬fe-S(ft，J;et，e)= Trfe-Sf(ft，j人 的
となる.J電子に対する有効作用は
fβrβ 
Sf = -Jo付 fz出7')C};1(7'一寸前)+ Jod7島(ア)， (9) 
であり，自岳な f電子Green関数














式 (9)の第 1項と第2項をそれぞれ無摂動項 80と摂動項あとしよう .k次の摂動項は













(9σ)ij =ら(Ti-づ)， (づ芸乃+0)， 
(12) 
(13) 




(k) = -，sU (ntn!) ， (14) 
が成り立つ.二重占有率辻正笹であり ，U>Oのとき負符号問題が生じる.一方.U<Oの場合には，負
持号開題がをいことが示されている.Rubtsovらは，パラメータ αを用いて ησ → ησ 十αとし，さら
にU>Oの場合は片方のスピンに対Lnσ → l-nσのように，電子・ホール変換を施すことで，相互作
用項を 81= 81(α)+ム81(α)う
川 = 一~J 利叫(附
のように変形し，ム81(α)を80に含めると， αと0で負符号が(格子系でも)軽減または泊去されること






・削絵:[1ぅk]吋 η (n整数)として Hl(Tn)を削除









∞(x→ y) _ Wp均(ジ→ x)P(y) 
R(x→ y)三 τ 了/ー 1 一 、P(x)う
、 、 ， ????， ，?? 、 、
と書ける.Metropolis法で辻， Wacc(x→ y) = min[lヲR(x→ y)]の確率で記量更新z→引の試行が採
択される，とする.す会わち， [0ラ1)吋 T に対し.rく R(x→引のときに z→uの菌己量更新を行えばよ
い.以後はR(x→ y)をI九cc(x→ y)と書くことにする.
たいていの場合， Wprop(x→宮)= Wprop(型→吟であ旬， WpropはR(x→引の表式に現れない.慎
えば， Ising模型の 1スピンーフリップで辻，Nサイトのうちの 1つのスピンを反転する過程z→£と
逆過謹呈→ zの試行確率はともに l/Nである.ところが，摂動次数を 1つ増やす過在と減らす過程で
は，これらの試行確率辻異去り
dァ 1
Wprop(qk→qぃ )=13ラ Wprop(qk+l→qk) = k士で (17) 
である.これらは • H1を付け加える時刻を選ぶ護率がdT/s.取り詮く時刻を k+ 11匿の中から選ぶ確
率がl/(k十 1)であることに対応する.また，配置の確率分布が(dァ)k~こ比例することを考憲すると，追
加過程の採択確率は
β P(qk+l) 砕いc(む→ qk+l)=一一一一一一一
k + 1 P(qた) 1 (18) 






k + 1 det9t det9J_ 
9;:(7，7')は，末尾行に gσ(ァー 7j)，末尾列に仏(Ti-T')，末遣要素にら(T-7')を追加した行列
-削除 :qk→ qk-l 
[1， k]吋払 H1(7iη)= Uf{守二)!t(ァn)fI(T~)fl(Tn) 削除
行列 Gσ の時刻九に対応する行をら，時刻叫に対応する列を jσ(常にら =jσとなるはず)
e(7n ，7~)θ(Tn ，T~) 
長 ! _. ! _.亀 .det9↑九時 det9~ 
=ーム(ーか十JT十日.1.___ -_1 ↓ 
βU " -/ det 9t det 9↓ 
9;:(T恥 Tn)は'mに対応する行と 7nに対応する列を削除した行列
(20) 





• • • • • • • • • 。τ l τ2 τ3 τ4 手 。τ 1 τ 2 τ3 τ τ4 戸
(c)剖i事 (d)シフト
• V・戸~'.) • • • • ・ー‘・" . . 噌.'。τl τ3 τ4 手 。τI τ2 τ4τ3 s 
図2:U展開における更新の到.(a)初期寵置， (b)追加， (c)前除， (d)シフト，
-シフト:九→九
[1， k]吋伐，[O，s)吋 ι H1(Tn)令ーH1(九)=u州市利子。)f1(ねん(九)ヘシフト
=争(子粍子~) -l~.. (マ=今〈子托うえ)det 9;，¥'n，托 det9j'
-一一，. acc - det 9j det 9.1 (21) 






Ga-(ァ-7') = -(T7ι(ァ)1.σ(7勺=(¥ D{~. ¥ / 0 ) 
¥ P(批) / MC 
のよう iこ表される.すなわち
(企(qk)f.σ(ァ)fJ(ァ'))-








Gσ(qk; T， 7')= 加。σ = 9(}'(7 -T')ー と似ァーづ)(9;1)ji9，σ(Ti -T')， 
となる(付録B.1式 (76).これを式(22)に代入すると




Gσ{叫 )=9σ(ω)-9(T(iwn) ( ~ア (NI(T)ε向付-Ti)) 9σ(iwn)・ね σ ; ¥βヰデ σ ji'-' / 
ミ bJ I MC 
ここで，自由~f 電子に対する不純物散乱の T行列を
/ ~ [11 K ¥ <:/ ~ ， _ ¥ ¥ <:1 ~ _ ，¥ J c5(ァ-T')， (T -，' > 0)う
t山 =-fo¥乞(M.σ)ji c5(吋-Ti) ) ラc5("，') = ) ¥日 / _ ' -¥ ，-I l-c5(，ーァf十β)， (， -，' < 0)今













次~:， Ho = HcキHI+Hu三 Hc-1トHf.H1 = Hhybとし，v ~二鳴して悪事室してみ主う . HcヒHf
は可換なので， C電子と f電子のトーレスを独立に取ることができる.このとき，分配関数の展開におい
てc，f電子を奇数個含む項は消える.よって， j， 1スどンがそれぞれ2kj，2k.i次の摂動項の和は
~ 亡お亡xl 兎 角
右;=EELJ叫 Lf尚九回σうもλP飢哲也ム
え(qkr，q~σ)=γ2(kt+対日 (TTCt(Tjぃ)cσ (，L (T) … Ct(Tl(T )Cσ ('; (T )lc'
P丹f舟(但弘q仇kん山σ計うJ4守弘ιωLいσJト=(T I1.以σλ(Tj九kry(T)f!訂(ばア壬Lんυ戸Jσ ).. f.μバω1.ι出J訂(，べも出;ιωσ(T)) 三 ( 為削{句出q弘kん日σポ?J4守弘札ωLμJふ)
1σ / f 
となる 配量はむσ={ア1j， . . . ，Tkjj， '1!ぅ ，Tkd}' q~σz(4T ， fLTTぅア:u ペパ}である
ここで，(A)c，f = Th (ε一βHc，JA) /ZC，t Zc，f = The-βHc，J とした.Hcは2次形式だから，式(12)と同
様に羽Tickの定理を用いて
一/ム↑ o¥ττ 
九(叫)= det "01 ; _ 1)=与detム引 出品j-ι(ァ;σ一引 (同時刻は0+)ラ
を誇る.ムσは式 (11)の混成関数を要素とした行事uである.U展開と較べて， 9σ の代わりにムσの行列




τ1↓ τ3，1. τ2J， 










β2 detムま(T'，T)Pf(qkσ+l ， q~σ+1) 
y" accー(ん+1)2 detム(T Pf(qkcd q~J 
Pf(qぃ qL+1)= <前日~Jん(ア)丘(内)f
・削除 :qkgdL→ qkσ-l，qL-1
[1， k]吋 m，n， [C(T (í~σ) ラ ct(Tmσ)J， [1，σ(Tmσ)， !JC弓σ)]割験
ムグ行列のァよσ に対毒する宥をιTm(T に対応、する売を j





[1， kJ吋 m，[0，β)吋子市σ，[Ct(Tmσ)ヲfσ(Tma)J→ [ct(子mσ)うん(子mσ)}へ移動
τT7" detムご(=品σ)Pf(iiku，qkJ 
…一
口紅- detムσ Pf(号kσJL). (29) 
-シフト，ァん→えσ
[1ラk]へ岬 n，[O，s)吋子二σ，[cσ( T~(T )，!J ( T~(T ) ]→ [C(T (弓(T)'fJ(えa)]へ移動
τw detA7(テムσ，=)Pj(qkσぅ弘σ)
…一






冨4:V農関における更新倒舎 (a)初期配置， (b)追加， (c)削除， (d)シフト， (e)シフトヘ
? ? ???? 守Lii τlt τ2i τ2t 
"'2t 
P 
? ? ??? ???
? ? ?
τu τ'2i "t2J， ??? ?????????


























τ『 τ m 
E 重..... 同ー1、
τ' τm+l I宣 m+l 





















審度時密度型の相互作患では Pf中で各スぜンの f電子数が保存するので，車時罵軸に沿って I!とん
が交互に現れるときだけトレースが笹を持つ.倒えば，密4のような配置に対する fトレースは実はゼ、
ロである.従って， i!e置 qku とqLの代わりに，セグメント Smcr主計.:ncr17 mcr) (σスピンの f電子が









-追加:S = (7'，7) 
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+ 。 F 。 戸
国8:V 展開に主けるたσ=0 状態の芳書~.
[0ぅβ)吋 y'(ァfがセグメント上告ら Wacc= 0)， .emax =ァム+1-y'， [0ぅ.emax)'"斗 .e， T =ァf十t
W 士 EEdet.6. fi(〆，七-(E.f(fC刊誌1)
" acc k + 1 detム U
・削除:3m = (γ;引アm)
[1ぅk]吋 m，.em組=ァム+1 ナーム，.e =アm-T，ム
行列ムのァム iこ対言、する行を i，Ymに対応する列を j
(31) 
:detムθ(T:"ぃTm)
=一一(-l)i+j ピfσ ，HUIc-1semax ¥ -J detム
(32) 
-シフト:お=(ァムヲ子~)
[1ぅk]"-吋 m，.emax =ァム÷エー ァム， [0， .emax)吋 .e'， 子m-ァム+.e'.e=子m アーm
detムキ(=，子'm)
U7 - Dー (ξfa-C+UIごIsgn(C))
Hacc-detAV 
・シフトヲ:s~ = (子午Ym)








e追加(アンチ・セグメント): 8 = (ァムヲア)， 8' = (Y'ぅ7m)
[0，β)吋 7'(7'がセグメント間なら Wacc= 0)， emax = y' ァーム， [0， emax) '"吋乙ァ =y' -.e 
W 一 s.e芝些主d制e討tムU以倒酌(川
vη. ac詑芯一 k十 1 de説tム U 
・前除〈アンチ・セグメント): 8m =ヤム，7m)，8m+1 = (合+1，7m+1)
[1， k]吋 m，.emax =ァム+ヱーも，.e=T，ム十1-Ym 
行列ムのァムに対応、する行を i，7m に対応する列を j
:det ムθ(T~引ア悦)
=一一一一(-1)4+3 e-WJ÷Uif|). 
β.emax '- -J det .6. 
(35) 
(36) 






1粒子 Green関数を求めるために Mσ=ムごとして，配置 (qkσぅqLJiこ対して，次の量を考えて見
ょう
Gσ(qkaヲqL;乃σf;σ)三 -sgn(ちσ-T:O") (M，σ}jA f三(qkσ)qL)Pf(守んぺいう
ここで， (ムσ)ij=ムバァ;σ ーTjσ).村録B.2式 (78)(行列式の定義)より
(37) 
， ~det ムe(i ，j)
GO"(qkσぅqL;77m7fσ)= -sgn(Tjσ-T:O")( -1 ) i十3detムσ え(qka，q~lT )Pf(qkσ ぅ q~J
=一九{払叫ん川長j(qkσ-hqL一品川fS同))f 1 




~ I kcr ¥ 
Gσ(ナ)=す \i~叫メ(Tうちσ ーヰ))
ミ I MC 
(38) 
の関保を得る.ここで，d(T， T')法式 (25)の反周期デlレタ関数，これをァサンプワングと呼ぶ.Fourier 
変換すると Wnサンプリングの表式
~ I kσ1 
ι(iwn) = -~ ¥ζ同 j4eth(η-勺





χαβ;"yd(T'，T;η!， 1])三 {TTfl(T') 1iβ (T)f~(ザ)fð(η))
=¥2乞二 [ (但M抗削fんω仇α~)jμムμ〆j，i (1ぷバ4 \υ伊仰M払叫w民d毛勾マ~)仇6訓 sγ-一イ一
'zJmn 
w，4a胤乃β胤 hJSha)〉MC 同




















χグゲ(ァ)= (nσ(qkσ?qL;ァ)na，(qkσ ， q~(f; O))MC 
1 rβ 














Hc= 2.二ε仰といCpm) Hf =工(Efm十 αJ)Xmm三乞恥Xmm，
p符も
Hex = J 2.二(Ctn，Cm，ー αいうXm'm (44) 
mm' 
ここで，X，ω n= f!nJmおよび Cm は不純物サイトの C電子浩誠漬算子で、ある.ただし'LmXmm= 1. 
パラメータ αをα=民J)のように選ぴ，Jの正負に!之、じて Hexで -cctかctcの}I展序を用いると，長
脊号を取り除くことができる(ただし，J<告の場合に負符号が発生しないのは N=2のみ)[20].この
選択は，は下の計算に現れる detQcmにおいて，詞時刻をァ=sgn(J)Oで評価することに対応する.
N = 2， Efm = 0のとき
J 










Za2 勺畠 i 
τ2τ3 
事。
罰9:J墨関における配量の関 (k= 3).黒丸の時五U7i で f 状態が mi → m~ ， c状撃がm;→miへ遷移する.
2.6.2 合自E爵数の摂動展開
Ho=Hc十 Hj，H1 = Hexとして， Jについて展開する.V展開と比べると， J畏関では時刻によら
ず常に2:mnfm = LmXmm = 1なので，爵節のセグメント表示で[札s)がいずれかの m を持つセグ
メントで埋め尽くされた状態だけをサンプルすることに対応する.
分配関数の展爵は
L =ず~ I刊弘ω叫州山)伊向州P丹町刊fバ(ZρZ. ム岬-'!r. 
~ J k=O V 晶
え(qk)= (-J戸(TTn(tk)・・ η(tl)cぅ Fj(qk) = (TTX(tk)・ .X(tI) jう (46) 
となる.ここで，時刻 η での靖報をむ三 (milm~ ， ri)とまとめて配置を qk= {trγ・.，tk }と表し，
n(ti) = 4.i (η)Cm~ (ァf)， X(ti) = Xm~mí (有)(r[ ==η+ sgn(J)O)と略記した(時刻のプライムは再時刻
の扱いを明確にするため).配震の傍を図9に示す.
c電子のトレースは Wickわ定理を用いて
九(qk)= (-J)匂kI detgcm， (47) 
m 
となる.ここで，弘 i主主覆を各 m ごとに分離するときに生乙る費換の符号である.Qcm f;i，式(11)




Ff(qk) =すIexp[-(ri -ri-l)εjm.]， ro = Tk-βぅ Zf=Le一β正f問 (48)uf i=I 












nzi nzF .努1j Fn A.
• ~ • τi-l τi τi-l τi ~ lma互 τi十1 τi・1 τi 
mi mj mi 1ni .-f'mi yn'i .2 狩1• • • • -. .:、、同ーー--
τi-l τ τi τi・1 iτIτi+l τi-l τi 
函 10:J震関における配置更新の苦U.(a)追加， (b)シフト， (c)フリップ.削除は追加の送過程であるー
-削除:ーJC'mi(7f)C:fni (Ti) X'mi 'mi (7i)前除
[1ぅk]吋 i，mi手間;なら Wac= 0 
行列 QC'miの時表立η に対応する持を i，列を j
ロァ k / ィ jdetG22;rd
V~'-'r-=一一一¥-lr' J ‘ c - s J  
.1. J det 9 C'mi 
(50) 
-フリップ mi= m~_l → m 




包 det Q;;~:' l f(Efm-Efm4)t. 
det QC'mi det QC'm 
・シフト :-Jcm;(70cLh)Xm;m(ア~)の時却を元へシフト





u ・ t 























?? ???? ? (53) 
ここで，7i，ちは，千子持 9c'mの i行と j列に対定、する時刻である.また， 2.5.5節と同議にして，f電
子に関する物理量は f電子がm の状態にある時間領域 n'm(qk;ナ)から笥単に求めることができる.行声i
M'm~こよる 2 粒子 Green 関数の扱いに関しては文献 [21] を参照されたい.
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。。 50 100 150 200 250 300 
k， ka 
層 11:不純物Anderson藁型の V展開における摂動次数分考民的と各スピンの次数分布p(ん}の
椀.伝導バンド轄を 2D=2とし，状態密震辻一定植ρ=1/2. V2 = 0.1， T = 0.001， U = ~2ξf. 
持った分布になる.(k) =β1(H1) 1の関捺から，p(k)のピーク位置は βにおよそ比到する.スピンごと
の分布p(ん)は (k)/2付近にピークを持つことが多い.ただし，スピンの揺らぎが大きい場合，p(ん)は
2ピーク講造になる.
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毘 12:Hubbard摸型の DMFTにおける有効不純物問題に麗れる行列サイズの平均値比較 [14].状



















悼=3)の寄号を模式的に表したものが国 13である.国の配置では， c電子の平均 (detム)から Wickの










。τT I τl 1:'2τ2 τき3 τ。J 手?
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e・圃b .，__司-1
.崎温・・直言盈・唱費冨・ a・・・・匹ヨー…・4 骨 4盈
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函 16に1粒子 Green関数の計葬例を示す.式 (38)のデルタ関数は菌 15(b)の関数で量き換えてい
る.ムナはu=oでムァ=β/2048，U = 4でムァニβ/8192とした.点の間隔は十分縮かく，誤差棒及





























盟16::不純物 Anderson摸型の V畏関における Gf(T)の計算吾n.パラメーターは T= 0.01で，
れ以外は国 11と再じ Uは下から類に 0，1， 2， 4. 
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τ 









































求めた縦帯磁率χsp(斗と電帯感受率χch(ァ).U=Oでχsp(T)=χch(T)を溝たし， Xsp(O) 2: 1/2， 
χch(O)三1/2.(b)は行持 M から求めたま黄帯議率 χ+一(科.).d.ずの意味辻式 (89)を参照.比較
のため，七グメント配置から求めた χsp(か托)もプロットした.パラメーターは{吋 T= 0.01， (b) 










求めた f電子の帯礎率χSp(7)= 2[χn(ァ)-χ礼(γ)]と電帯感受率χch(ァ)= 2[X↑t(ァ)+χ↑ょ(ァ)]である.
Xσ ， (ァ)=χσfU(s-7)の関係が誤差まで含めて成り立つので， [0ぅβ/2}の区間だけ計算している.また，
T のメッシュはァ=of寸近で細かく，ァ=グ/2付近で荒く取り，計算時開を篇約している.セグメントに
よる 2棒担間関数のサンプソングでは，計算時間辻メッシュの分割数に比例する.最も細かい部分の開












DMFTで 2体梧関関数の波数抜害性を求める墜に辻，者効不純物開題の 2粒子 Green関数
χ(iwn， iωが iivm，)が必要になる [12].2粒子 Green関数はセグメント配置から求めることができず，
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E(iωη) = g(iω'n)-l -G(ωn)-1? (54) 




































0 2 4 6 
思 19:V 展開による自己エネルギ~ ~(ωn) の許算時.パラメーター辻 U=l でそれ以外は函 11




宥列 M の行列要素の計算に，任意のァにおけるム(ァ)あるいは Qc(ァ)の値が必要になる(式 (11)).
一般に，模型として与えるの辻実援動数ωの関数としての状態密裏ρc(叫あるいはム(ω)=πv2ρc(吋
である.虚時間表手の関数辻，Qc(山η)= JdεPc(ε)/(ねπ一けの謹分を行った後で，高速フーワエ変換
(FFT)を建って計算するのがよい.なお，Qc( T)はァ =0ぅPで不連続を持つので， FFTを使う場合，












































を国る方法も考案されている [15]. この方法は Lanczos法でよく知られた考え方に基礎を量くもの
で [30-33J，局所ハミルトニアン Hfや境或項Hhybが疎行列であることに注巨する.Hoが疎行持である




















ゾンとの結合を加えた有効不純物問題，すなわち，式 (7)の不純物 Anderson模型で Hf=HI十 Huを





まず， Lang -Firsov変換と呼ばれる正準変換を行い，式 (57)の屠所ハミルトニアンから電子とフォノ
ンの結合項を泊去する.ブオノン変数として，X = (bt + b)/v'2とP= (bt一時/v'2iを用いると叫，式
(57)は






= -{t(ni + nt) + Unint十ω。尚一千?
込'0
(59) 








fJ→!! =ぷ入/叫が一的f!，ん→ fσ=e一{入/ωo)(bt めーん?
のように変換される.
以上の正準変換によって新しい基底に移ると，V畏関における各配置 (qk，qk)の重み P(qk，qDは
P(守k，qk) = Pb( qk， qk)P1AM(qk， qk)ぅ (60) 
のようにフォノン蔀分と f電子部分に分離される.スピンの添え字辻省略した.ここで，HAM(qk，qk) 
は操り込まれたパラメーター U，長を用いた不純物Anderson模型の寄与である.フォノンの寄号は
Pb(qkぅqU= (eS2kA(T2k) . . . eS1A(Td)bぅ
と表される.Siは時麺 liの演算子が生成(泊滅)漬算子力とき +1(-1)を取るものとする.<一 ')bは自
由フォノンに関する統計平均を表し，A(ァ)= (入/ω'0)(げ OTbt-e一ωOTめである.
Pb(qk，qk)は解析的に求めることができ
I ¥ 21. .2 I I I 
Pb(qk，qD = exp {一二と~ In(e向。+1)+ 了間(eWOCβ-Ti十Tj)+♂山一η))I } 1 eβ4内 -1I ム"'" ~FJ\~ I ~ J I f 






非平衡系の摂動展開では実時間表示の Keldysh彰式が広く用いられている [38-41]. この Keldysh形
式の摂動漫関に対して CT-Q主C法を通用する試みが行われている.一言で非平脅ぎといっても状況は
謙々であるが，ここでは相互咋用 H1がt<Oでゼロ， t > 0で一定という状況を倒に取り，概略を説明
する.
時刻tにおける物理量Cの期待鐘は








t1 t2 t3 
• • • 



























































Gσ(叫 )=J1 〉 (A〉=土)~A(k) ヲ (67)¥叫-'Ea(iwn) -Ek / kうた-jvbfプ
(66) 
である.Ga(ω寸と 2σ(叫n)から Dyson方程式を通じてキャピティ Gσ(ω心を導入する.すをわち
Gσ(ωn) = [Gσ(ω'n)一1十2σ(ωn)]-1 . (68) 
これは， 2.3箆で見たように荻想的ごと不純物 Anderson模型を考えることに等しい.与えられた Gσ(ωn)
に対して，有効不純物問題を適当金ソルパーで解いて




の場合は Zσ(iwn)= cσ(iWn)-l -Gσ(ねη)-1を介して自己エネルギーを求めればよい.式 (67)，(68)， 
(69)を連立して解けぜ，平均場Gσ〈似n)またはEo-(iwn)が持られ，式 (66)を通じて棒子系の Green関
数が求時られる.
式 (67)と不純物 Anderson模型の Green関数
GI_AM = 1 
σ 叫η一εfσ -V2 ((iwn一匂σ)-l)k-Eσ(山η)
ラ
において，Iwnl→∞の謹隈を考えると， Eo- (iω心ニ ET) 十 E~l)I山花十・・・として
127)÷(EK)EP斗 ((E(O)+ι)2) 
(67) =ナー+ k十 ¥ 刊 fk十・ 1
怖 が凶)2
1 E7)行 fσ EP)十V2+ (E~O) 十勺σ)2
(70)ヱァー十 + f. "¥"1 / +・・ 1
ωn (ωη)2 
を得る.両者が等しいから







HCSL = LEkckmckm十LEfmXi，mm+ J L ιCim，Xi，mfm・ (73) 
km ~m imm' 
c電子昌己エネルギーの空間依存性を蕪課する近似で，局所 CGreen関数は
I 1 ¥ 
Gcm(むη)=(:. ~ ~:.\ T.1). (74) 
¥ iWn -Ecm(ωn) -Ek / k 
Dyson方在式Ccm(勾n)= [Gcm(叫η)-1十Ecm(iwn)]-lによってキャどティを導入し，これに対する害
効不純物問題を解いて自己エネルギ-Ecm(初心を求めればよい.
不読物 Coqblin-Schrie百台問題では，本議でも見たように， C電子の自己エネルギーよちも T奇声jを求
める方が直接的である.T行列と自己エネルギーの関係
Gcrn(叫η)= Ccrn(iwn) + Ccrn(iωn)Ecrn(ωη)Gcrn(叫η)
= Ccm(iwn) + Ccrn(iwn)tm(勾n)Ccrn(むη)，
より
trn(iωη) 










kxkの行問を M=D-1とする.行列 D に苛と列を追加，離陸または行や到の霞換を背いたい.そ
の結果得られる行列 D'の行列式とその逆行列 M'をO(k2)で求める公式をまとめておく [9ぅ46].援数
行・列にわたる変更の場合，以下を繰ち返し用いれば必要な公式が得られる.
B‘1 m行と n到への追加
Dのm行に D(r)宥ベクトル， η列に D(C)列ベクトル，(m，叫に D(d)を追加する.すなわち
D1，1 D1，ぉ-1 Die) D1，η D1，k 
Dm-1ユ D悦D-211《1-1 DZL1 Dm-1，n Dm-1，k 
D(f)(m，n) = I D~r) D(d) Dど〉 Dir) 
Dm，l Dm，n-1 Dお〕 Dm.n Dm，k 
Dk，l Dk，n-1 DF Dk，n Dk，Aも
行列式の比と追加する行と列を端に移動するときに生じる因子 (-l)n叶丸をあわせて
入…三(-1)…て7)立が)_土 Djr〕MMDjc)ぅ (76) 
である.また，次のベクトルと行列を導入すると
1 k ~ k 
Rj =一戸hEDjr)MZJ?L4=一京尚喜M4jDF，叫=Mi，j +入防ねいの
D(f)(m，n)の逆行列辻次のように表される，
Mi，l Mi，m-1 L1 M i，m lぱ1，k
M~-l ， l M~-l ，m-l Lη-1 M~-l ，m M 託-l，k
M (f)(m，n) = I 1 
Rm Rk (77) R1 Rrn-l λ(f)( rn，n) 
M~， l M~，m-l Ln M~.m M~，k 







D のm行と η 列を部除する.すなわち
D1，1 D1ぅn-1 D1，n+1 D1，k 
D8(rn，n) = I ~m-1 ，1 Dm-l，n-1 Dm-1，n+1 Dm-1，k 
Drt叶 1，1 Dm十1，丸一1 Dm+1，n十1 Dm+1，k 
Dkム Dk，n-1 Dk，r汁 1 Dk，k 
行列式の比は
4etD8(m，n) 
入。(m，n)三 (_1)m刊 =M即 n (78) 
D8(mぅn)の逆行列は
MF九時'，j' 一句22J~， i' = i + O( i -n)， j'= j + 0 (j-m) 
ただし，O(吟=1 (x三0)，O(吟=0 (x < 0). 
(79) 
8.3 m 行の置換
D のm 行を行ベクトル D(r)で置き換えたものを D=争(m，=)とする.有列式の比は
detD司 (m，=)τと
x=>(m，=)三 =γD}r)Miラm・detD ム.-1 't (80) 
~ k 
R 一一一二一γD~r)M・ 4
_""J - A=>(m，=)乞 z り
として， Dキ (m，=)の逆行列は





戸 Z 川〉三点tD=>(=，n) すNJ..iD~c) ddDt: 川 J-J (82) 
~ k 
L，;=一一二一γμぷ C)禽









8.5 m 行と η列の問時置換
Dのm 行を行ベクトル D(r)で， rる ~J を列ベクトル D(C) で置き換えたものを D=争(m，n) とする.ただ
し，D糾 =D~) = D~~?‘行列式の比は
円~相::γ) 主 D~r) (弘前払，j- Mi，jMn，m) D;c) + D(叫 m 間)
~ k 
L，=一一 1τ--.M. <i D~c) も入=争(m，n)ム"'".T~~，) 
)=i 
として，D=今('r11"叫の逆行列は
MZW)=品川一Mn，m一山m+ Mn，mRj -Mn，jRm 






Fermi詮子の Green関数でァ=0でのとびの大きさが分かつており，さらに G(7)= G伊-7)の関採
がある場合には，精度よく求めることができる.とびの大きさを
α=G(ァ=十0)-G(ァ=-0)う (86) 
とする (1粒子Green関数ではα=-1). このとき， 7<0あるいは7>0のどちらかの G(ァ)を αだけ
シフトすれば， Green関数の不達読はごとくまり，また， 7=0での 1階額分は条件G(7)= G(β ァー)か
らゼロである. したがって，Gヤ=土0)は区間 [0ヲム7]と[-s.'T，O]におけるサンプリングかち





























以上の方法は， 2つの変数ア1. 72に対して再時に極限を取る場合にも拡張できる.この操作は V展
開で行声JMから 2体相関関数を計葬する際に必要になる(式 (40)).冨 21(a)の2変数への拡張は図
22(吋で表される.この重みによるサンプリングは， 71 = 72上の 2つの点から直韓外挿することに対
応する.式 (88)の方法も 2変数へ拡張できる.重みとしてw(アi，72)=α(ア1十ナ2)十 bの形を仮定し，
Jo.d.:r d71 d72 W( 71，72) = 1とfO.6.7 d71 d72 71昨日2)= 0を課すと
L I ~ 7]ートロ 1 
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